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饱和烃偏心因子的预测
’

马淑惠

�洛阳农业高等专科学校�

摘 要� 本文在前人工作的基拙上
，

提出一种根据分子结构预测饱和烃偏心 因子的新方

法
�

对大量饱和烃偏心因子的计算结果表明
，

计算值与实验值的一致性令人满

意
�

计算结果的平均绝对误差为 口
�

口盯民

关键词� 偏心因子
，

计算
，

饱和烃
�

中图分类号� �����

偏心因子是化工流体性质计算中不可缺少的特性参数之一 文献 〔 ’〕 用图论法探讨了

偏心因子的实质
，

并提出了利用正构烷烃偏心因子数据预测异构烷烃偏心因子的方法
，

由

于该方法在计算中完全依赖于正构烷烃的偏心因子数据
，

在实际计算中颇为不便
�

本文试

图在文献 �’〕 工作的基础上
，

提出一种根据分子结构预测饱和径偏
』
心因子的新方法

�

基本原理和方法

根据 ������ 〔 �〕 的观点
，

复杂分子之间的相互作用是分子间各部分相互作用的总和
，

这种作用是不能用分子中心间的相互作用来代替的
，

偏心因子正是反映流体分子间作用力
“

偏心
”

程度的参数
�

由文献 〔 ’〕 的研究结果可知
，

分子间作用力的
“

偏心
”

是由分子结构的
“

偏心
”

引起的
、

分子结构的
“

偏心
”

主要决定于分子中各原子偏离分子质心的程度
，

分子中

各原子离质心越远
，

分子结构愈
“

偏心
” �

文献 〔 ’〕 认为
，

�����
�数 � 是一个能够很好表

示分子结构
“

偏心
”

程度的拓扑指数
，

作者认为
，

只有对碳原子数相同的饱和烃
，

�记��
�

数才能反映分子结构的
“

偏心
”

程度
，

但难以反映碳原子数不同的饱和烃的
“

偏心
”

程度
，

实

验数据证明了这一点
�

例如
，

正辛烷和 �
，
�

，
�

，
�一四甲基戊烷的������ 数都是 ��

，

但

前者的偏心因子��
�

�����显著大于后者的偏心因子��
�

����
�

正因为如此
，

从理论上预测饱

和烃的偏心因子比较困难
�

文献 〔 ’〕 在研究中发现
，

碳原子数相同的饱和烃
，

它们的偏心因子 。 与 ������数 �

之间存在着关系� �� � ��
，

式巾 �是与碳原子数有关的常数
�

为得到预测任意碳原子数

的饱和烃的偏心因子的计算公式
，

必须首先解决常数 �对碳原子数 � 的依赖关系
。
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�

收稿 日期� ����一��一��



郑 州 工 学 院 学 报 ����年

统研究中我们发现
，

饱和烃的偏心因子满足

��� �� �
�

� �� �

�
、 ，� ，

� 一一了 �伴 ���

式中 �
、

�
、

�
、

�为常数
， � � 一�

�

������� ��一
、

���
�

������� ��一，
、
���

�

�������

��一，
、

�一�
�

���
，

� 为 ���
���数

�

��
����数可用分子距离矩阵

〔�，计算
，

也可用
“

化学键

法
”

计算
，

其中以
“

化学键法
”

计算较为简单
�

根据
“

化学键法
” ，

������数等于分子中各化

学键两端碳原子数的乘积之和
�

由此可知
，

在计算中只需考虑碳碳键即可
，

例如
，
�

，
�一

二甲基�烷
，

其 ���
���数 � � �� ���� ���� �刁

一

�� ���� �� ��
�

显然
，

应用
“

化学键

法
”

可十分方便地计算饱和烃的 ������数
�

式���正是本文提出的预测饱和烃偏心因子的

公式
�

笋一戈
� 计算结果及讨论

为确定式 ��� 的可靠程度和适用范围
，

作者用式 ��� 计算了正构完烃和异构烷烃的

偏心因子
，

并与实验值进行比较
，

结果列于表 �
�

表 �数据表明
，

计算值接近实验值
，

计算结果的平均绝对误差为
，

�������
，

计算精

度能满足工程设计的要求
，

说明式 ��� 具有计算结果准确可靠的特点
。

进一步的计算结

果还表明
，

式 ��� 无论是对正构烷烃还是对异构烷烃都具有 良好的适应性
�

对正构烷

烃
，

从甲烷到二十烷
，

偏心因子的计算值都十分接近实验值
�

因此
，

应用式 ���
，

可预测

饱和烃的偏心因子
，

为工程计算提供必要的流体特性参数
�

众所周知
，

饱和烃异构体的数目随着碳原子数增多迅速增大
，

完全依靠实验手段准确

预测这些异构体的偏心因子
，

几乎是不可能的 〔 ’〕 ，

因此
，

从理论上预测偏心因子
，

对工

程设计和理论研究都具有一定的意义
�

文献 〔 “ 〕 计算偏心因子的方法需要大量的物理数

据
，

应用不便� 文献 〔 ’〕 提出的应用正构烷烃偏心因子数据预测具有相同碳原子数的异构

烷烃的偏心因子的方法十分简便
，

但由于计算完全依赖于正构烷烃偏心因了数据
，

其计算

精度在一定程度上受到正构烷烃偏心因子数据误差的影响
�

当正构烷烃的偏心因子数据不

够精确时
，

预测结果的误差必然增大� 对本文方法而言
，

偏心因子完全由分子结构预测
，

因而计算精度不受误差传递的影响
�

因此
，

我们相信
，

应用式 ��� 可以预测饱和烃的偏

心因子
，

以满足工程设计和理论研究的需要
�
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表 � 饱和烃偏心因子的预测结果
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续表 �

烷烃名称 以计� △

�一甲基庚烷

�，�一二甲基已烷
�一乙基已烷

�，�一二甲基已烷

�，�一二甲基已烷

�
�

����

�
�

����

�
�

����

�
�

����

�
�

����

州〕
�

����

���
�

����

刊〕
�

����

气】
�

����

刃
�

����

�一��������
·

��

�，�一二甲基已烷
�

，
�一二甲基已烷

�
，
�一二甲基已烷

�一甲基一�一乙基戊烷

�
，

�，�一三甲基戊烷

�
�

����

�
�

����

�
�

����

�
�

����

�
�

����

州�
�

����

代�
�

����

一习
�

����

����
�

����

�
�

����

������，声‘︻了曰
�

产�成�产�矛�

﹃、月峥，���
���，�，

�一三甲基戊烷

�一甲基一�一乙基戊烷

�
，

�，�一三甲基戊烷

�，�，
�一三甲基戊烷

壬烷

��

���

�
�

����

�
�

����

�
�

����

�
�

����

�����

����

����

闭司

�
�

���

�
�

����

一�
�

����

���，‘�才�
�︸
��

�一甲基辛烷

�
，
�一二甲基庚烷

�
，

�，�一三甲基已烷
�

，

�，�一三甲基已烷
�

，

�，�一三甲基已烷

���

���

�
�

����

�
�

����

�
�

����

�
�

����

�����

一习
�

����

代】
�

����

�
�

����

�
刃

�

����

�
�

����

�，�，�一三甲基已烷
�

，
�一二乙基戊烷

�
，
�

，
�

，
�一四 甲基戊烷

�
，

�，�，
�一四 甲基戊烷

�
，
�

，
�

，
�一四 �「�基戊烷

�
，
�

，
�

，
�一四 甲基戊烷

�
�

����

�
�

����

�
�

����

一习
�

����

州�
�

����

�����

… ��‘， � “
·

，‘�� � 。刀���

… �
·

，�， � ����� � 一刀。 �，

丫
翌

一 ‘ �
�

���� ‘ 。
�

。 。 。 �

… 。 刀。���

，‘�曰只��，︸�
�口曰﹃各�入︸�︹只︺

平均误差

注

� 本

，
以计�是按作者提出的方程式���求得 �

△ 二 以实�一城计�
�
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� 结束语

本文在文献 〔 ” 工作的基础上
，

提出了一种根据分子结构预测饱和烃偏心因子的方

法
，

对大量饱和烃偏心因子的预测结果表明
，

预测值与实验值的一致性令人满意
�

本文方

法的提出
，

为工程设计和理论研究提供了一种预测饱和烃偏心因子的有效方法
�

参 考 文 献

�

�

�

�

�

刘国杰
，

虞大红
，

胡英
�

化工学报
�

�����
�

�������
�

�
�

�
�

����������
，
�

�

�����
�

����
�

���
，
��

，
����������

�

【罗� �
�

�
�

巴拉班著
�

金晓龙等译
，

徐俊培校
�

图论在化学中的应用
�

科学出版社
�

���������
�

�
�

�
�

�����
�

�
�

�����������
， “
����������而

� ���� ������� ��������������
，，
��� ���� ����

�

����������������������
，
����

�

�
�

�
�

������
，

�
�

�
�

������，
���

�

���
�

����
�

������������� �������
�，
�����

，
���������

�

�
�

�
�

���� ����
， “ ��� ���������� ��� ���� ��� �������

�，，
�����

，
��� ����

�

������一��������

�������
�

������
�

����������� ���� �������� ������� �����������������������

�� ������

��������������������������� ������

���������

���”
，
�����

� � ��� ����� ��������������， ����
，
��� ������ �������� � ��� ������ ��� �����������

�������� ������� ����������� ���������� � ��������� �� ��� ��������� ���������
�

��� �����
�

����� ��������� ����� ���������������� ������� �������������������
��

� ������ �������

��� ������������������ ����� ��� ����������������� ��� ���认�������
�

��� ���� ��������

����� ����������������������
�

����
�

�������� ������
， ��������������������

，

�����������
�


